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RESUMO

Os objetivos do presente trabalho sao apresentar uma breve revisao sobre técnicas utilizadas na geragdo de campos
aleatorios de condutividade hidraulica (K) e desenvolver um estudo de caso hipotético de simulagdo estocastica do fluxo e
transporte de contaminantes em um meio poroso saturado, utilizando o método de simulacdo gaussiana sequencial (SGS)
para gerar os campos aleatorios de K com a finalidade de representar a incerteza e a variabilidade espacial da condutividade
hidraulica. A estrutura espacial da condutividade hidraulica é descrita por trées modelos distintos de variabilidade espacial,
representados por variogramas teoricos do tipo gaussiano, exponencial e esférico. O estudo de caso hipotético constituiu-se da
propagacdo de uma pluma de contaminacdo a partir de wma drea contaminada por benzeno de dimensoes 8O0 m x 80 m e
concentracao de 200 ppb sobre uma drea de estudo de 2 km x 1 km, considerando-se um horizonte de 30 anos. Os resultados
obtidos para o estudo de caso hipotético mostraram wma maior dispersao da pluma de contaminacdo para as simulacoes a
partir dos modelos gaussiano e exponencial em comparacdo as simulagoes do modelo esférico. Sao apresentadas também dis-
tribuicoes amostrais de frequéncia acumulada de concentragoes de benzeno para um receptor hipotético, localizado dentro da
drea de estudo, destacando-se a frequéncia na qual um valor limite de concentragdo adotado (10 ppb) é superado.
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INTRODUCAO campo, produzindo uma solu¢ao tnica para o pro-
blema. J4 na abordagem estocastica, os dados obser-
vados em campo sao utilizados para definir um pa-

Uma das principais caracteristicas do pro- drao estatistico para as varidveis dos modelos de
blema da contaminacao da agua subterranea, em fluxo e transporte.
comparacao a contaminacao das aguas de superfi- A abordagem estocastica se baseia na obten-
cie, reside na dificuldade da deteccao e no tempo e cao de varias solu¢oes equiprovaveis para o proble-
recursos necessarios para a sua remediacao. ma, a partir do uso de alguma técnica de simulagao

A tomada de decisao sobre a necessidade de estocastica. Portanto, uma diferenca fundamental
remediacdo exige, em grande parte dos casos, a entre as duas abordagens é a de que a estocastica
modelagem e simulacdo do fluxo e transporte de nao fornece uma solu¢ao Ginica, mas sim um conjun-
contaminantes com os objetivos de auxiliar no pro- to de solucoes. Como consequéncia, esta abordagem
cesso decisorio e de fornecer informacoes que aju- tem sido preferida quando existe a necessidade de
dem na concepcao do sistema de remediacao. Como representacao das incertezas em relacao as variaveis
ocorre em diversas areas dos recursos hidricos, duas que caracterizam o problema em analise.
abordagens distintas podem ser utilizadas: determi- No caso da contaminacao da agua subterra-
nistica ou estocastica. nea é importante reconhecer as incertezas associa-

A abordagem deterministica, via de regra, das a diferentes fatores, relacionados tanto ao meio
envolve um processo de calibracao dos modelos de fisico, quanto ao contaminante. Um aspecto bastan-
fluxo e transporte, a partir de dados observados em te importante refere-se a variabilidade espacial e a
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incerteza associadas a condutividade hidraulica (K),
parametro fundamental para a determinacao da
solucao do problema de fluxo e, por consequéncia,
do problema de transporte de contaminantes em
meio poroso.

Na abordagem deterministica, o conjunto
de valores observados de K pode ser utilizado para
definir um valor unico, caracteristico para todo o
aquifero, usando alguma técnica de transferéncia de
escala. Ja na abordagem estocdstica, esse mesmo
conjunto de valores de K pode ser utilizado para
definir a estrutura espacial da condutividade hidriu-
lica para darea de estudo, permitindo representar a
sua variabilidade espacial por meio de campos alea-
torios. Esta Gltima abordagem é explorada no pre-
sente artigo que tem por objetivos apresentar uma
breve revisao sobre técnicas utilizadas na geracao de
campos aleatoérios de condutividade hidraulica (K) e
desenvolver um estudo de caso hipotético de simu-
lacao estocastica do fluxo e transporte de contami-
nantes em um meio poroso saturado, utilizando o
método de simulacao gaussiana sequencial (SGS)
para gerar os campos aleatérios de K.

REVISAO BIBLIOGRAFICA

O conceito de simulacao estocastica é apre-
sentado a seguir, de modo formal, baseado no traba-
lho de Deutsch e Journel (1998).

Considere a distribuicao de um (ou mais)
atributo(s) Z(x) sobre um campo A qualquer com x
€ A. Por simulacao estocastica, entende-se o proces-
so de construir modelos alternativos igualmente
provaveis de alta resolucao da distribuicao espacial
de Z(x). Cada realizacao de Z(x) é representada
pelo sobrescrito /da seguinte forma: {z (x), x € A}.

A simulagao é dita condicional (ou condi-
cionada) se as realizacoes resultantes representarem
valores observados em diferentes localizacoes, ou
seja (Deutsch e Journel, 1998):
z(l)(xa) =7(xy), para qualquer /
onde Z(x,) representa o valor do atributo Z(x) ob-
servado na localizacao x,.

Mantoglou e Wilson (1982) destacam que
técnicas de simulacao de campos aleatérios multi-
dimensionais tém aplicacoes importantes em hidro-
logia € que uma das razoes para a geracao destes
campos é fornecer campos de dados de entrada ou
de parametros para a simulacao de Monte Carlo de

processos fisicos. Os campos simulados sao usados
em modelos deterministicos de simulacao hidrol6-
gica para se obter multiplas realizacoes de resulta-
dos. A partir destas realizacoes, estatisticas dos resul-
tados podem ser calculadas e relacionadas as estatis-
ticas dos dados de entrada ou dos parametros (Man-
toglou e Wilson, 1982).

Tompson et al. (1989) destacam que técni-
cas numéricas para gerar realizacoes de campos
aleatérios espacialmente correlacionados sao fre-
quentemente utilizadas para definir conjuntos de
quantidades fisicas altamente varidveis em modelos
estocasticos de sistemas naturalmente heterogéneos.

Wen e Kung (1993) classificam os métodos
de geracao de campos aleatérios de condutividade
hidrdulica espacialmente correlacionados, de acor-
do com dois tipos genéricos de abordagens geosta-
tisticas: métodos paramétricos € nao paramétricos.
Sao citados como exemplos de métodos paramétri-
cos: método espectral, método da matriz de covari-
ancia, método do vizinho mais préximo, método das
bandas rotativas e método de simulacao gaussiana
sequencial (SGS). Como exemplo de método nao
paramétrico, Wen e Kung (1993) citam o método de
simulacao de indicadores sequencial (SIS).

Wen e Gomez-Hernandez (1998) classificam
os métodos de geracio de campos aleatérios em
métodos multigaussianos e i . Em
comparacao ao trabalho de Wen e Kung (1993), os
métodos multigaussianos € nao multigaussianos
corresponderiam respectivamente aos métodos pa-
ramétricos e nao paramétricos.

A diferenca bdsica entre os dois tipos de a-
bordagem refere-se ao fato de que os métodos mul-
tigaussianos procuram reproduzir a média e a vari-
ancia da distribuicao tedrica usada para representar
a variabilidade espacial de um determinado atributo
do solo. Ja os métodos nao multigaussianos procu-
ram reproduzir indicadores, aqui entendidos sim-
plesmente como percentis da distribuicao teérica
usada na representacao de um determinado atributo
do solo.

Varios estudos procuram comparar o de-
sempenho dos métodos multigaussianos e dos mé-
todos nao multigaussianos na representacao da vari-
abilidade espacial da condutividade hidradlica, ci-
tando-se os trabalhos de Wen e Kung (1993), G6-
mez-Hernandez e Wen (1998), Wen e Goméz-
Herndndez (1998) e Zinn e Harvey (2003). Lee et al.
(2007) apresentam uma extensa relacdo de estudos
realizados e que procuram comparar o desempenho
das técnicas multigaussianas e nao multigaussianas.

A partir dos estudos citados no paragrafo
anterior, pode-se destacar que a maior vantagem dos
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modelos multigaussianos € a sua relativa simplicida-
de, quando comparados aos modelos nao multigaus-
sianos. Verifica-se ainda que a maior critica aos mo-
delos multigaussianos é a de que eles nao conse-
guem reproduzir estruturas de solo, onde sao en-
contradas regioes bem definidas de baixa ou alta
condutividade hidraulica, uma vez que a correlacao
espacial de valores extremos de condutividade hi-
draulica para este tipo de modelos é relativamente
pequena.

Principio da simulacio sequencial

As técnicas de simulacao sequencial sao u-
sadas para produzir simulacoes condicionais (ou
condicionadas) de campos aleatérios de grandezas
(ou atributos) relacionados aos problemas de fluxo
€ transporte em meio poroso.

O 1pi a ial, pro-
posto por Johnson (1987), parte da idéia bésica de
que n eventos dependentes A;, i= 1, ..., n, podem ser

simulados sequencialmente, usando a seguinte ex-
pressao (Dowd, 1992):

P(Ap Az’”" An): P(An‘Al’ A?""’An—l)' P(Au—l‘Al’ A2:"" An72)
- P(AglA, ). P(A,)

De modo simples, a simulacao sequencial
consiste em condicionar a estimativa de uma gran-
deza em uma posicao x a toda informacao disponi-
vel na vizinhanca de x, incluindo valores observados
e também valores previamente simulados. A aborda-
gem sequencial é apresentada formalmente a seguir,
a partir do trabalho de Deutsch e Journel (1998).

Considere a distribuicao conjunta de N vari-
aveis aleatérias Z; com N possivelmente muito gran-
de e o condicionamento destas N varidveis por um
conjunto de n dados de qualquer tipo, simbolizado
pela notacao |(n). A correspondente distribuicao
de probabilidade condicional acumulada multivari-
ada das N varidveis aleatérias é representada por
(Deutsch e Journel, 1998):

Fo (Z1s o 2y | ) = P(Z; <25,i =1, N[ () (1)

Segundo Deutsch e Journel (1998), aplica-
¢oes sucessivas do conceito de probabilidade condi-
cional mostram que uma realizacao das N varidveis
aleatérias Z; pode ser obtida da distribuicao de pro-
babilidade condicional acumulada, dada pela Equa-
¢ao 1, em N passos sucessivos, cada qual envolvendo
uma distribuicao de probabilidade condicional a-
cumulada univariada com um nivel crescente de

condicionamento, usando-se o seguinte procedi-
mento:

Passo 1: Determinar uma realizacio 7, da
distribuicao de probabilidade condicional
acumulada univariada de Z; dado o conjun-
to de dados originais (n). O valor de z,"” as-
sim obtido é entao considerado um dado
condicionante para as realizacoes subse-
quentes. Deste modo, o conjunto de infor-
macoes (n) € atualizado para um novo con-
junto (n+l) = (n) U{Z, =2,"};

Passo 2: Determinar uma realizacao z,"” da
distribuicao de probabilidade condicional
acumulada univariada de Z, dado o conjun-
to de dados (n+1) e atualizar o conjunto de
informacoes para (n+2) = (nt+1) U {Zy = z,"};
Passo 3. Considerar sequencialmente todas
as N variaveis aleatorias Z;.

O principio de simulacao sequencial inde-
pende do algoritmo ou modelo utilizado para obter
a série de distribuicées de probabilidade condicio-
nal acumulada univariada (Deutsch e Journel,
1998).

Goovaerts (2001) destaca que duas grandes
classes de algoritmos de simulacao sequencial po-
dem ser estabelecidas: uma classe definida pelo uso
do método de simulacao gaussiana sequencial (SGS)
e outra classe definida pela utilizacio do método de
simulacao de indicadores sequencial (SIS).

Uma questao relacionada a simulacao esto-
castica, ainda segundo Goovaerts (2001), é a escolha
entre uma abordagem multigaussiana ou nao multi-
gaussiana. O referido autor ressalta que nao existe
uma resposta direta para esta questao e que os usua-
rios devem ter em mente que o modelo multigaussi-
ano nao permite uma correlacao espacial significati-
va de valores extremos (altos ou baixos), o que pode
ser nao desejavel (nao conservador) para a aplicacao
de interesse.

Método de simulacao gaussiana sequencial

A implantacao do principio de simulagao
sequencial, sob a hipétese de uma funcao aleatéria
multigaussiana, define a chamada simulacao gaussi-
ana sequencial (Goovaerts, 1997).

O método de simulacao gaussiana sequenci-
al (SGS), apresentado por Isaaks (1990), é segundo
Koltermann e Gorelick (1996), o mais poderoso dos
algoritmos gaussianos de geracao de campos aleat6-
rios. Os referidos autores destacam o fato de que o
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SGS, por definicao, gera simulacoes condicionais
(ou condicionadas). Marsily et al. (1998) destacam o
SGS como sendo provavelmente o método mais
simples de ser utilizado.

Uma descricio do método de simulacao
gaussiana sequencial (SGS) pode ser encontrada
em, por exemplo, Goovaerts (1997) e Deutsch e
Journel (1998).

Deutsch e Journel (1998) apresentam uma
série de programas computacionais aplicados a si-
mulacao estocdstica, entre eles, o programa sgsim
que usa o método de simulacao gaussiana sequenci-
al (SGS) para a geracao de campos aleatorios bidi-
mensionais ou tridimensionais para malhas regula-
res e que foi utilizado no presente trabalho para a
geracao dos campos aleatérios de K.

No contexto deste trabalho, o método de
Monte Carlo é associado ao método de simulacao
gaussiana sequencial (SGS) para a producao de
diversas realizacoes de campos aleatérios de K para
caracterizar a incerteza associada aos problemas de
fluxo e transporte em meio poroso em funcao da
variabilidade espacial e da amostragem fragmentada
da condutividade hidrdulica.

Existem indmeros trabalhos na literatura
técnica que utilizam ou comparam o SGS a outros
métodos para a geracao de campos aleatérios. Como
exemplos, podem ser citados os trabalhos de Dowd
(1992), Wen e Kung (1993), Koltermann e Gorelick
(1996), Goémez-Hernandez (1998), Wen e Gomez-
Hernandez (1998), Goovaerts (2001), Zhang e Pin-
der (2003), Zinn e Harvey (2003), Ballio e Guadag-
nini (2004) e Lee et al. (2007).

METODOLOGIA

A metodologia adotada consistiu basicamen-
te em explorar um estudo de caso hipotético de
contaminacao residual em um aquifero fredtico sem
a presenca de contaminantes em fase livre.

Area de estudo

A drea de estudo hipotética correspondeu a
um aquifero freatico (livre) com forma retangular,
cujas dimensoes sao apresentadas na Figura 1. A
drea sombreada na Figura 1 representa a drea con-
taminada.

2 km

Figura 1 - representacao esquematica da area de estudo

Dados basicos para a modelagem do fluxo
e transporte do contaminante

As condicoes de contorno adotadas para o
problema de fluxo foram cargas hidrdulicas constan-
tes de 10 m e 9 m respectivamente nas bordas es-
querda e direita (fronteiras oeste e leste) da drea de
estudo. Assumiu-se também uma recarga de 260
mm/ano para a area de estudo.

J4 para o problema de transporte, adotou-se,
por hipétese, a presenca do contaminante benzeno
com uma concentracao de 0,2 mg/L (200 ppb) na
fonte de contaminacao. Para efeito de comparacao,
a Agéncia de Protecao Ambiental dos Estados Uni-
dos (U. S. Enviromental Protection Agency — USEPA)
sugere concentracoes de benzeno variando entre 1
ppb e 10 ppb para um nivel de risco a saide huma-
na de 10°, que representa um caso adicional de
cancer para uma populacao de um milhao de pesso-
as expostas (USEPA, 2000). O Ministério da Habita-
¢ao, Planejamento Espacial e Meio Ambiente (Minis-
try of Housing, Spatial Planning and Environment -
VROM) da Holanda adota 30 ppb como um valor de
interven¢ao para o benzeno na agua subterranea
(VROM, 2000). Como um exemplo no Brasil, a
Companhia de Tecnologia de Saneamento Ambien-
tal (CETESB) do estado de Sao Paulo sugere 5 ppb
como um valor orientador para intervencao nas
aguas subterraneas (Casarini et al., 2001).

A Tabela 1 apresenta algumas informacoes
basicas utilizadas para a modelagem dos problemas
de fluxo e transporte. As informacodes relacionadas
especificamente ao benzeno foram obtidas a partir
de Montgomery e Welton (1991).

Os valores de K usados no presente trabalho
foram extraidos de Houston e Braun (2004) e foram
considerados como ocorrendo na drea de estudo
hipotética. As condutividades hidrdaulicas variaram
entre 7,06 x 107 m/s (0,06 m/dia) e 7,07 x 10* m/s
(61,0 m/dia), apresentando portanto uma variacao
de 3 ordens de grandeza (poténcia de 10). A média
geométrica das condutividades hidrdulicas resultou
em 3,04 x 10° m/s (2,63 m/dia) e as distancias entre

138




RBRH — Revista Brasileira de Recursos Hidricos Volume 16 n.4 - Out/Dez 2011, 135-147

os pontos de amostragem de K variaram entre apro-
ximadamente 150 m a 3800 m, com uma distancia
média de 1627 m.

Tabela 1 - Informacées basicas para o estudo de caso

Propriedade Unidade | Valor
iesnsidade das particu- g Jem?® 9,65
densidade do solo g/cm’ 1,46
porosidade adim. 0,45
porosidade efetiva adim. 0,25
fra(;Aao. de carbono % 0.6
organico

coeficiente de particao

entre octanol e d4gua | adim. 2,13
(log Koy)

coeficiente de difusao

molecular do contami- m?/dia 9,49 x 10°
nante na fase aquosa

(DII\)

Geracao dos campos aleatorios de K

Os campos aleatérios de K foram gerados
sob a hipétese de heterogeneidade e isotropia, ou
seja, os valores de condutividade hidraulica (K) nas
direcoes x e y variaram em cada ponto da drea de
estudo (heterogeneidade), mas eram iguais entre si
em todos os pontos da area de estudo (isotropia). A
hipétese de isotropia foi adotada em razao dos da-
dos extraidos de Houston e Braun (2004) nao per-
mitirem uma andlise mais aprofundada quanto a
anisotropia do meio poroso em relacao a condutivi-
dade hidraulica.

O procedimento utilizado para a geracao
dos campos aleatérios de condutividade hidrdulica
(K) seguiu procedimento que caracteriza o método
da simulacao gaussiana sequencial (SGS), conforme
apresentado em Deutsch e Journel (1998). Como se
trata de um estudo de caso hipotético, alguns passos
do referido procedimento nao foram necessarios,
uma vez que os variogramas amostrais foram defini-
dos hipoteticamente, embora baseados nos valores
de K extraidos de Houston e Braun (2004).

Para a representacao da variabilidade espa-
cial da condutividade hidraulica foram definidos
trés diferentes modelos espaciais (variogramas), a
saber: gaussiano, exponencial e esférico. Adotou-se
ainda a hipétese de que a condutividade hidrdulica
segue uma distribuicao lognormal.

O modelo computacional sgsim foi utilizado
para gerar realizacoes equiprovaveis de campos alea-
térios da varidvel normal padronizada z A definicao
e o formato dos dados de entrada do referido mode-
lo podem ser obtidos a partir de Deutsch e Journel
(1998). Aqui sao destacados, como dados de entra-
da, principalmente: o nimero de simula¢oes, a de-
finicao da malha a ser simulada e o modelo teorico
de variograma. Adotou-se uma malha regular de 50
células x 50 células com discretizacoes Ax e Ay, i-
guais a 40 m e 20 m, respectivamente.

Foram gerados campos de condutividade
hidraulica para os trés modelos distintos de vario-
grama: gaussiano, exponencial e esférico. Estes trés
modelos sao ditos estacionarios. Fisicamente, se uma
funcao aleatéria Z(x) ¢é dita estaciondria, significa
que o fendmeno é homogéneo no espaco e, por
assim dizer, se repete em todo o espaco (Chiles e
Delfiner, 1999). Foram adotados os mesmos valores
dos parametros efeito-pepita, patamar e amplitude
para os trés modelos de variogramas tedricos, iguais
respectivamente a 0, 1 e 500. A Figura 2 mostra uma
comparacao dos variogramas teéricos adotados para
a geracao dos campos aleatérios de K.

Verifica-se, a partir da Figura 2, que o mode-
lo exponencial tende a representar melhor a variabi-
lidade em pequena escala por apresentar maiores
ordenadas do variograma para pequenas distancias,
enquanto o modelo gaussiano tende a representar
melhor a variabilidade em grande escala por apre-
sentar maiores ordenadas para distancias maiores.

— SN0
= = exponencial

+=+ esférico

ordenadado variograma

200

300 400 500 600 900 1000

distancia (m}

Figura 2 - Comparacao dos modelos tedricos
de variograma

Modelagem do fluxo e do tranporte no meio
poroso saturado

O problema de fluxo foi modelado conside-
rando-se regime permanente, uma hipétese razoavel
para estudos de avaliacao de contaminacao para
horizonte de tempo da ordem de 20 a 30 anos. A
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contaminacao da dgua subterranea se dd suposta-
mente pela presenca do contaminante benzeno, que
possui uma alta solubilidade em agua.

Adotou-se, por hipétese, fluxo bidimensio-
nal (plano horizontal) e transporte tridimensional
com a contaminacao residual presente ao longo de
metade da espessura do aquifero.

O modelo computacional utilizado para a
andlise do problema de fluxo foi o modelo FLUX-
SAT, que trata do fluxo permanente tridimensional
em meio poroso saturado, cuja concepcao é apre-
sentada em Gomes (2008). O modelo FLUXSAT
resolve numericamente a equacao a seguir que des-
creve o fluxo permanente em meio poroso saturado
nao homogéneo e anisotrépico.

oh j

[kl al

onde: K = condutividade hidraulica [LT"];
h = carga hidraulica [L];
X,y € z = direcao dos eixos coordenados.

9
oX

oh
XX X

0
+7

oy

0
+7
oz

oh
Zz oz

(2)

Duas hipéteses importantes relacionadas a
Equacao 2 sao a densidade da dgua constante e o
alinhamento dos eixos coordenados x, y € z com as
direcoes principais do tensor da condutividade hi-
draulica (Gomes, 2008).

O modelo FLUXSAT, apresentado em Go-
mes (2008), foi baseado principalmente no trabalho
de McDonald e Harbaugh (1988) que descreve um
modelo computacional de fluxo transiente tridi-
mensional em meio poroso saturado, baseado em
um esquema de diferencas finitas. O referido traba-
lho representa a base do modelo computacional
MODFLOW, provavelmente o mais popular dos
modelos computacionais de fluxo em meio poroso
saturado.

Destaca-se que o modelo FLUXSAT foi de-
senvolvido para possibilitar a execucao de vdrias
simulacoes consecutivas sem a interferéncia do usu-
ario, a partir de diferentes campos de condutividade
hidrdulica (K). No presente trabalho, foram realiza-
das 200 simula¢oes de fluxo, a partir dos campos de
condutividade hidraulica gerados.

O modelo computacional utilizado para a
andlise do problema de transporte foi o modelo
TRANSPSAT, que trata do transporte tridimensional
em meio poroso saturado sob regime de fluxo per-
manente, cuja concepcao é apresentada em Gomes
(2008). O referido modelo computacional considera
os seguintes processos bdsicos no transporte de con-
taminantes em meio poroso saturado: adveccao,

dispersao hidrodinamica (dispersao + difusao mole-
cular) e sorcao (hipéteses de substincia conservati-
va, equilibrio local e sor¢ao linear), segundo a equa-
¢ao a seguir (Gomes, 2008):

oC
ot

1

R ox;

1

0

oC

oC | +9C Qe
Uaxj

Vi
aXi R¢e

(c-c.) (3)

onde: C = concentracao do contaminante dissolvi-
do na agua subterranea [ML?*];

x; = distancia ao longo do respectivo eixo
coordenado x; [L];

D;; = coeficiente de dispersao hidrodinamica
[L*T'];

q. = fluxo volumétrico de fonte/sumidouro
externos por unidade de volume do aquifero [T'];

C. = concentracao de contaminante dissol-
vido em fonte/sumidouro externos [ML?];

¢, = porosidade efetiva [adimensional];

"

v; =vi/R;

v; = velocidade média na escala do poro na
direcao do eixo coordenado x; [LT'];

R = coeficiente de retardo [adimensional];

t=tempo [T].

i

A Equacao 3 pode ser obtida a partir de
Zheng (1990), sob a hipétese do contaminante ser
uma substancia conservativa.

O desenvolvimento do modelo TRANSPSAT
foi baseado principalmente no trabalho de Zheng
(1990) que descreve um modelo computacional de
transporte tridimensional para a simulacao dos pro-
cessos de dispersao, adveccao e reacoes quimicas de
contaminantes dissolvidos em meio poroso saturado
sob regime transiente. O referido trabalho represen-
ta a base do modelo computacional MT3D, um dos
mais populares modelos computacionais de trans-
porte em meio poroso saturado. O método numéri-
co utilizado para a solucao da equacao do transporte
€ o método das caracteristicas modificado (MMOC).

O modelo TRANSPSAT permite a execucao
de varias simulacoes consecutivas sem a interferén-
cia do usuario, a partir dos campos de velocidades e
cargas hidraulicas, gerados pelo modelo FLUXSAT
para os diferentes campos de condutividade hidrau-
lica. No presente trabalho foram realizadas 200 si-
mulacoes de transporte, a partir dos campos de
velocidade e de cargas hidrdulicas gerados pelo
modelo FLUXSAT.

Portanto, o fluxo e o transporte de conta-
minantes em meio poroso saturado foram modela-
dos utilizando-se o equacionamento usual dos mo

140




RBRH — Revista Brasileira de Recursos Hidricos Volume 16 n.4 - Out/Dez 2011, 135-147

X ()

.'.:.'J W 0
X im)
Campo 183 — modelo gaussiano

1000 1250 1500 17H

X {m)

Campo 183 — modelo exponencial

<24
28
312
34
-40
-4 4
48
52
54
a0
-0 4
58

%0 500

1750 1500 1750

b 1000 1.
X (m)
Campo 37 - modelo esférico

24
28
32
36
40
44
48
52
-56
&0
E-E)
&8

%0 S0 TS0 1000 1750 1500 178
X{m)

Campo 183 — modelo esférico

Figura 3 - Exemplos de campos aleatérios gerados para o logaritmo da condutividade hidraulica (K em m/s)
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Figura 4 - Comparacao entre os variogramas tedricos e alguns variogramas simulados (campos 9, 69, 71, 149 e 176)

delos deterministicos. O componente estocdstico foi
inserido pela resolucao do mesmo problema diver-
sas vezes, onde, em cada solucao, adotava-se um
campo diferente de condutividade hidraulica para a
area de estudo.

Embora outros parametros relativos ao fluxo
e transporte de contaminantes também pudessem
considerados como aleatérios, adotou-se, no presen-
te trabalho, apenas a condutividade hidrdulica como
varidvel aleatéria. Mesmo assim, do ponto de vista
do transporte de contaminantes em meio poroso
saturado, tal procedimento implica em conferir um
cardter estocastico aos termos advectivo e dispersivo
da equacao de transporte, uma vez que cada solucao
do problema de fluxo gera um campo de velocida-
des distinto que ¢é utilizado na solu¢ao do problema
de transporte.

RESULTADOS E ANALISE
Geracao dos campos aleatérios

Os campos aleatérios de K, como mencio-
nado anteriormente, foram gerados utilizando-se o
método da simulacao gaussiana sequencial e consi-
derando-se os variogramas apresentados na Figura 2.
A Figura 3 apresenta uma exemplo de realizacao de
dois campos aleatorios de condutividade hidraulica
para os modelos gaussiano, exponencial e esférico.

Considerando-se os dados extraidos de
Houston e Braun (2004), a média e o desvio-padrao
dos logaritmos dos valores observados de condutivi-
dade hidrdulica (log K) resultaram em -4,5 e 0,80,
respectivamente. A média de (log K) para os campos
gerados pelos modelos gaussiano, exponencial e
esférico resultaram respectivamente em -4,6; -4,7 e -
4,8. Ja os desvios-padrao de (log K) resultaram em
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Figura 5 - Valores médios dos niveis simulados do lencol freatico (em m)

0,66; 0,67 e 0,61, respectivamente, para os modelos
gaussiano, exponencial e esférico. Verifica-se por-
tanto que o processo de geracao resultou em valores
médios de (log K) um pouco inferiores aos observa-
dos e com uma menor dispersao.

A Figura 4 apresenta um comparacao entre
os variogramas teéricos utilizados para a geracao dos
campos aleatérios e os variogramas obtidos a partir
dos valores de condutividade hidrdulica de cinco
campos aleatérios gerados e selecionados aleatoria-
mente.

Verifica-se, a partir da Figura 4, que as or-
denadas dos variogramas relativos aos campos alea-
torios gerados resultaram, de modo geral, superiores
as ordenadas dos variogramas teoéricos utilizados na
geracao dos campos. Este comportamento foi devi-
do ao condicionamento da geracao dos campos
aleatérios aos valores de condutividade hidraulica
extraidos de Houston e Braun (2004), que sugerem
uma variabilidade espacial da condutividade hidrau-
lica superior a representada pelos variogramas teori-
cos utilizados na geracao dos campos.

Problema de fluxo

A analise dos resultados, em termos da solu-
cao do problema de fluxo, compreendeu a anadlise
da média e do desvio-padrao dos niveis da superficie
piezométrica e dos valores médios de velocidade de
Darcy, considerando as simulagoes realizadas para
cada um dos modelos utilizados para representar a
variabilidade espacial de K.

A Figura 5 apresenta os niveis médios simu-
lados da superficie piezométrica para os trés mode-
los de variabilidade espacial utilizados. Verifica-se, a
partir da Figura 5, que a distribuicio dos valores
médios dos niveis simulados, a partir dos modelos

gaussiano e exponencial, resultaram semelhantes
entre si, apresentando inclusive uma certa simetria
em relacao a um eixo paralelo a fronteira sul (borda
inferior) do aquifero, passando pelo centro da drea
de estudo. Ja os resultados a partir do modelo esfé-
rico se mostraram distintos em relacao aos modelos
gaussiano e exponencial, principalmente em termos
da simetria destacada anteriormente.

E importante destacar que a variabilidade
espacial de K faz com que as linhas equipotenciais
médias, apresentadas na Figura 5, nao sejam retili-
neas e paralelas, como seria de se esperar na solucao
de um problema de fluxo permanente em um aqui-
fero homogéneo com as mesmas condi¢oes de con-
torno aqui adotadas. Ressalta-se que a hipotese de
estacionariedade é adotada sobre o modelo de vari-
acao espacial (variograma) da condutividade hidrau-
lica e que a simulacao condicional implica no uso
dos valores observados para a geracao dos campos, o
que explica o comportamento das linhas equipoten-
ciais médias, apresentadas na Figura 5.

Os valores do desvio-padrao dos niveis simu-
lados resultaram menores para o modelo gaussiano
em comparac¢ao aos modelos exponencial e esférico.
No caso do modelo gaussiano, o desvio-padrao ma-
ximo resultou na ordem de 16 cm, enquanto que,
para os modelos exponencial e esférico, resultou na
ordem de 18 cm.

O desvio-padrao dos niveis simulados resul-
tou relativamente baixo quando comparado ao des-
nivel maximo de 1 m, existente entre as bordas oeste
e leste do aquifero. No entanto, deve-se ressaltar que
a adocao de condicoes de contorno do tipo carga
hidraulica constante nos contornos oeste e leste do
aquifero acabam restrigindo a variacao dos niveis
simulados dentro da area de estudo, ajudando a
reduzir o desvio-padrao dos niveis da superficie
piezométrica.

142




RBRH — Revista Brasileira de Recursos Hidricos Volume 16 n.4 - Out/Dez 2011, 135-147

¥ (m)

750

750 1000 1250 1500 1750

500
X {m)
modelo gaussiano

1000 1250
X tm)
modelo exponencial

BOE4
5064
ADE4
I0E4

750 I(IIUO 1250 1500 1750
X (m)
modelo esférico

1500 1750 250 500

Figura 6 - Valores médios das velocidades de Darcy simuladas (em m/dia)

550

¥ (m)

500

a0

w00

350

300

¥ (m)

&00

450

&00

350

“rEEEEEAE R

100 o0 300 100

* (m)
modelo gaussiano

400

300

* (m)

modelo exponencial

e 100 00 200 400

x (m)
modelo esférico

Figura 7 - Plumas médias de contaminacao para o horizonte de 30 anos (concentracées em ppb)

Verifica-se, a partir da Figura 6, que os mo-
delos gaussiano e exponencial apresentaram maio-
res valores médios da velocidade de Darcy em com-
paracao ao modelo esférico. Uma possivel explica-
¢ao para este resultado é a tendéncia do modelo
esférico apresentar, em termos médios, campos com
menores valores de condutividade hidraulica em
relacao aos demais modelos.

Problema de transporte

A analise dos resultados, em termos da solu-
¢ao do problema de transporte, compreendeu a
andlise comparativa da dispersao das plumas médias
de contaminac¢ao e das distribuicoes de frequéncia
acumulada de concentracoes para um receptor hi-
potético localizado dentro da darea de estudo.

A Figura 7 apresenta as plumas médias de
contaminacao simuladas para os modelos gaussiano,
exponencial e esférico para o horizonte de 30 anos.

As regioes apresentadas em tons de cinza na Figura
7 representam as dreas cuja concentracao de benze-
no resultou superior (em termos médios) a 10 ppb,
considerado como valor limite para a concentracao
de benzeno dissolvido na agua subterranea, con-
forme recomendacao em USEPA (2000). A Tabela 2
apresenta algumas caracteristicas relacionadas as
plumas médias de concentracao de benzeno obtidas
nas simulacoes para um horizonte de 30 anos.

Destaca-se que as caracteristicas das plumas
médias, apresentadas na Tabela 2, sao indicativos da
dispersao da pluma de contaminacao. Maiores valo-
res de concentracao média, concentracao maxima e
afastamento em relacao ao centro de massa da area
contaminada (40 m, 0 m) indicam maior dispersao
da pluma. Desta forma, os valores apresentados na
Tabela 2 mostram uma maior dispersao das plumas
médias produzidas pelos modelos gaussiano e expo-
nencial em comparacao a produzida pelo modelo
esférico.
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Tabela 2 - Caracteristicas das plumas médias de contami-
nacao simuladas (t = 30 anos)

L. Modelo
Caracteristica* - - —
gaussiano | exponencial | esférico
Concentracao 0,14 0,13 0,07
média (ppb)
desvio-padrao
concentracoes 2,07 1,86 1,12
(ppb)
Concentracao 51,0 45,7 97,7
maxima (ppb)
abcissa do
centro de masas 99,7 99,5 93,7
da pluma (m)
ordenada do
centro de masas -2,2 -2,5 -0,4
da pluma (m)

Obs: *nao considerando as concentracoes da area fonte

Adotou-se, de modo hipotético, a existéncia
de um receptor localizado no eixo de simetria (sen-
tido oeste-leste) da area de estudo a uma distancia
aproximada de 200 m do centro da drea contamina-
da. A Figura 8 apresenta a distribuicao de frequén-
cias acumuladas de concentracoes para o referido
receptor, considerando-se os horizontes de 10, 20 e
30 anos.

Verifica-se, a partir da Figura 8, que as dis-
tribuicoes de frequéncias acumuladas das concen-
tracoes de benzeno, obtidas a partir das simulacoes
dos modelos gaussiano e exponencial, resultaram
em maiores valores de concentracao para o receptor
para um mesmo valor de frequéncia em comparacao
a distribuicao obtida a partir do modelo esférico.

Os resultados obtidos nas simulacoes mos-
traram concentracoes para o receptor de 43,8 ppb,
37,7 ppb e 23,5 ppb para a frequéncia de 50% e de
106,0 ppb, 106,0 ppb e 68,8 ppb para a frequéncia
de 95%, respectivamente para os modelos gaussiano,

exponencial e esférico, considerando-se o horizonte
de 30 anos.

O valor limite de 10 ppb apresentou uma
frequéncia acumulada para o receptor para o hori-
zonte de 30 anos de aproximadamente 8,8%, 13,7%
e 24,7% para os modelos gaussiano, exponencial e
esférico, respectivamente, representando frequén-
cias de excedéncia de 91,2%, 86,3% e 75,3%.

Analise do niimero de simulacoes

A analise do numero de simulacoes consis-
tiu basicamente em verificar a variacao da frequén-
cia de excedéncia da concentracao limite de 10 ppb
para o receptor em razao do nimero de simulagoes.
A justificativa adotada para tal critério foi o de que a
chance de um determinado valor limite de concen-
tracao ou de risco ser ultrapassado constitui um
pardmetro importante na tomada de decisao de
remediacao de um local contaminado em avaliacoes
de risco relacionadas & contamina¢ao da dgua sub-
terranea.

modelo gaussiano

frequéncia de excedéncia

- - —~modelo exponencial

modelo esférico

100 150 200

nimero de simulacoes

Figura 9 - Freqiiéncias de excedéncia em relacao a concen-
tracao limite (10 ppb) no receptor em funcao do niimero
de simulacées para horizonte de 30 anos.
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A Figura 9 apresenta as frequéncias de ex-
cedéncia em relacao a concentracao limite de 10
ppb no receptor em funcao do nimero de simula-
¢oes para um horizonte de 30 anos.

Verifica-se, a partir da Figura 9, que a fre-
quéncia de excedéncia da concentracao limite de 10
ppb comeca a se estabilizar a partir de nimero de
simulacoes superior a 100.

CONCLUSOES

O presente trabalho, além de apresentar
uma breve revisao sobre técnicas utilizadas na gera-
¢ao de campos aleatérios de condutividade hidrauli-
ca, buscou mostrar o estudo de um caso hipotético
de simulacao estocastica de fluxo e transporte de
contaminantes em meio poroso saturado, utilizando
o método de simulacao gaussiana sequencial (SGS)
para a geracao dos campos aleatérios de condutivi-
dade hidrdulica.

As conclusoes apresentadas sao relativas aos
resultados obtidos para o referido estudo de caso,
que consistiu basicamente em um problema de con-
taminacao residual em um aquifero fredtico, carac-
terizando a auséncia de contaminantes em fase livre.

Os campos aleatérios de K foram gerados
sob as hipéteses de heterogeneidade e isotropia para
o meio fisico. A hipétese de isotropia assumiu um
carater de simplificacao do problema, uma vez que
os dados disponiveis, mesmo em se tratando de um
estudo de caso hipotético, ndo permitiram um estu-
do mais aprofundado da anisotropia da condutivi-
dade hidrdulica.

A representacao da variabilidade espacial da
condutividade hidraulica (K) na area de estudo foi
feita através da adocao de diferentes modelos de
variabilidade espacial (variogramas). Foram utiliza-
dos trés modelos de variogramas estaciondrios: gaus-
siano, exponencial e esférico.

Os campos aleatérios de K apresentaram
condutividades médias inferiores e uma menor dis-
persao em compara¢ao aos valores observados, es-
pecialmente aqueles gerados a partir do modelo
esférico. Verificou-se também que os campos gera-
dos apresentaram, de modo geral, uma maior varia-
bilidade espacial em comparacao aos variogramas
teoricos usados na geracao dos mesmos.

Em termos da solucao do problema de flu-
x0, a distribuicao espacial dos valores médios dos
niveis simulados da superficie piezométrica, obtida
para os modelos gaussiano e exponencial, resulta-
ram semelhantes entre si, apresentando inclusive

uma certa simetria em relacao a um eixo no sentido
oeste-leste passando pelo centro da drea de estudo.
Ja os resultados do modelo esférico se mostraram
distintos em relacao aos modelos gaussiano e expo-
nencial, principalmente em termos da simetria des-
tacada anteriormente.

O modelo gaussiano apresentou menores
valores de desvio-padrao dos niveis simulados em
comparac¢ao aos modelos exponencial e esférico. Os
valores de desvio-padrao dos niveis simulados quan-
do comparados ao desnivel maximo resultaram rela-
tivamente baixos. No entanto, deve-se ressaltar que a
adocao de condicoes de contorno do tipo carga
hidrdulica constante acabam restrigindo a variacao
dos niveis simulados dentro da area de estudo, re-
duzindo o desvio-padrao.

Além disso, os modelos gaussiano e expo-
nencial apresentaram maiores valores médios de
velocidade de Darcy em comparacao ao modelo
esférico. Uma possivel explicacao foi a tendéncia do
modelo esférico produzir, em termos médios, cam-
pos com valores de condutividade hidraulica inferi-
ores aos demais modelos

As plumas médias de contaminacdao apre-
sentaram maior dispersao para os modelos gaussia-
no e exponencial em comparacao ao modelo esféri-
co, principalmente em razio do mesmo apresentar
menores velocidades de Darcy.

As distribuicoes de frequéncia acumulada
das concentracoes de benzeno para um receptor
localizado a aproximadamente 200 m do centro da
area contaminada (no eixo oeste-leste), obtidas a
partir das simulacoes dos modelos gaussiano e ex-
ponencial, resultaram em maiores valores de con-
centracao para um mesmo valor de frequéncia em
comparacao a distribuicao obtida a partir do mode-
lo esférico.

A anilise da influéncia do niimero de simu-
lacoes sobre os resultados obtidos mostrou que a
frequéncia de excedéncia da concentracao limite de
10 ppb para o receptor hipotético comeca a se esta-
bilizar a partir de nimero de simulacoes superior a
100.
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Use of the Sequential Gaussian Simulation Method
(SGS) for Stochastic Simulation of Flow and Trans-
port in Saturated Porous Media

ABSTRACT

The aims of this paper are to present a brief review
of techniques used to generate random fields of hydraulic
conductivity (K) and to develop a hypothetical case study of
stochastic simulation of the flow and transport of contami-
nants in saturated porous media. The sequential Gaussian
simulation method (SGS) is applied to generate the random
fields of K in order to represent uncertainty and spatial
variability of hydraulic conductivity. The spatial structure
of hydraulic conductivity is described by three distinct mod-
els of spatial variability, represented by Gaussian, Expo-
nential and Spherical theoretical variograms. The hypothet-
wal case study consisted in spreading a contamination
plume from an area contaminated with benzene. The con-
taminated area is 80 m long x 80 m wide and the study
area is 2 km long x 1 km wide. The assumed benzene con-
centration of the contaminated area was 200 ppb. The
simulations comprised a 30-year period and the results
showed a greater development of the contamination plume
when the Gaussian and Exponential models were used
compared to the Spherical model. It also presented the
cumulative frequency distributions of benzene concentra-
tion for one hypothetical receptor located within the study
area. The frequency associated to an assumed threshold
concentration (10 ppb) is highlighted.

Key-words: flow, transport, porous media, stochastic simu-
lation, sequential Gaussian simulation
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